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(FA)は 1886 年，オーストリアの Barth らによってオオウイキョウ属の Ferula foetida
から単離・構造決定されたケイ皮酸誘導体の一つであり，比較的強い抗酸化作用を示す
ことが明らかになっている。本学薬学部の坂本らは FA よりも高い効果を示しかつ毒性
の低い FA 誘導体の探索を目的として種々の置換基を導入した FA 誘導体を合成し，フ
リーラジカル消去能の測定を行い，消去能は大きく置換基に依存することを発見した。
そこで本研究では 50％の DPPH フリーラジカル消去濃度(IC50)を元に，FA とその誘導
体のフェノール性水酸基から水素を取ったラジカルの電子状態と IC50 との関連性を機
械学習を用いて考察した[1]。












1) 寺前 裕之, 玄 美燕, 山下 司, 高山 淳, 岡﨑 真理, 坂本 武史,”フェルラ酸のフリ
ーラジカル消去能に関する理論的研究”, J. Comp. Chem. Jpn, 17, 150-152 (2018)
（日本コンピューター化学会春季年会 2018 年精選論文特集選出）
2) Hiroyuki Teramae, Yuriko Aoki, “Ab initio electronic structure calculation
of polymononucleotide, a model of B-type DNA” AIP Conference 
Proceedings 2040, 020013 (2018)
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ン酸 2 との同様の反応において 2 位にアミノ基を有するア

























を異性体の混合物として得た。本年は 1 の合成法の改良と精製を行った。精製後の 1




ン 2 を合成した。2 は窒素原子とフェノール性ヒドロキシ基をもつため，スペクトルの
吸収極大波長は酸を加えることによって 445 nm から 602 nm に，塩基を加えることに
より 599 nm に変化した。この色変化は可逆的であり，ハロフルオロクロミズムを示す
ことがわかった。2 のサイクリックボルタンメトリーの結果，三段階の可逆的な酸化還
元波を示し，2 の骨格が酸化還元活性であることが示された。また 2 をエーテル中




5,15 位に 4-ピリジル基を有する 5,10,15, 20-tetraarylporphyrin 3, 4, 5 と酢酸マンガ
ン四水和物を用いたソルボサーマル法により (porphyrin-Mn)6(solbent)nの組成をもつ
多孔性配位高分子を合成し，空孔に包接された溶媒分子の吸脱着について検討した。空





カルボキシ基を有する 4 種のアリールフェナントロイミダゾール 6,7,8,9 を合成し，
包接体結晶，アミン及び酸との共結晶を作製した。合計 12 種の結晶の構造解析に成功
し，蛍光顕微分光測定を行った。これらの結果より，同じ分子でも結晶構造の違いによ
り発光挙動が異なる新しい系を 2 組見つけることができた。 
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物質構造部門･分子集合体科学研究室 教授 尾崎 裕
弱い van der Waals 力により分子が結合した集合体，分子クラスター，は構成分子数
が有限であるため気体や液体・固体とは異なった状態にあり，特有の性質をもつ。この
ためクラスターの物性の研究は新しい機能性材料の開発につながる可能性がある。本研
究室では，数個の分子が集合した van der Waals 錯体の高分解能赤外分光を行うことに
より，その構造や分子間ポテンシャルを決定している。さらに，van der Waals 錯体の




（１） これまで測定してきた van der Waals 二量体錯体のスペクトル中に三量体のス
ペクトルと考えられるピークがみいだされている。このピークの吸収波数から
三量体のバンドオリジンを求めたところ，三量体 CO2－Rg2（Rg＝Kr, Xe）中の
CO2 の反対称伸縮振動のバンドオリジンの CO2 単量体のバンドオリジンからの
変化（シフト）は，二量体 CO2－Rg 中の CO2 のバンドオリジンのシフトの 2










物質構造部門･機能材料分析研究室     教授 阪田 知巳
1987 年に有機 EL が開発され，その後，Ir 錯体の燐光発光の優位性が報告されたこ
とを契機に，錯体の発光に関する研究が注目を集めている。これまでに報告されている

















1) Synthesis and characterization of Cu(I) isocyanide complexes exhibiting
reversible luminescence, T. Hayakawa, et. al., Jpn. J. Appl. Phys., 57, 081601,
2018.
2) 臭化銅（I）イソシアニド錯体の発光特性, 南山知花, 他, 第65回応用物理学会春季学術
講演会，2018 年 3 月.
3) 銅（I）イソシアニド錯体における発光特性の温度依存性, 南山知花, 他, 第 79 回応用物
理学会秋季学術講演会，2018 年 9 月.
4) 銅（I）イソシアニド錯体のサーモクロミズム, 南山知花, 他, 第 35 回電気学会「センサマ
イクロマシンと応用システム」シンポジウム，2018 年 11 月.
5) Reversible Luminescent Properties of Copper(I) Bromide Complex with External
Stimulus Response, C. Nanzan, et. al., ICRINT 2018.
6) PVA Film Containing CuI Complex Exhibiting Mechanochromism, T. Sakata, et.
al., ICRINT 2018.
7) Reversible Formation of an Inter-molecular Compound Comprising
3’-Aminofluorene- 9-spiro-5’-imidazolidine-2’,4’-dithione and Benzene, Y.
Takazawa et. al., Heterocycles, 96 (12), pp. 2087-2095, 2018.
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単離した C70と 5-(4-Pyridyl)-10,15,20-triphenylporphyrin (pyPP)との共結晶化








その結果，ルイス酸を使用しない場合と比べて，1 回の HPLC 分離において，C60,



































Cy3 以外の粘度感受性色素を用いても，PVAc では Cy3 と同様の結果が得られた。さら
に高分子としてポリ(メタクリル酸エチル: PEMA, Tg=65 oC)，粘度感受性色素 Cy3 を用
いた。PVAc と同様に 2 次相転移に特有の現象が観測された。 
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積  0.25 cm2でエネルギー変換効率  10%のセルの安定供給，分子レベルでの発電機
構の解明，およびレーザーと電子顕微鏡による評価技術の確立に取り組んでいる。
１． 粒径の異なる TiO2ナノ粒子 P90 と P25 を分散させた高品質ペーストを用いて，
3 層または 4 層構造の DSSC の作製と評価を行っている。また，異なる結晶構造と粒






２． Pv 太陽電池の層構成と成膜法を検討した。まず，緻密 TiO2層の作製時に電気炉
で高温焼成することで TiO2層が FTO 基板に強く結合され高効率の電子輸送が実現さ

































































平成 30 年度は 1)教育・研究環境整備と 2)教育・研究テーマの実施の２つの面で， 以
下の成果を上げた













2-3 藍色細菌 Anavaena variabilis 由来の低温耐性関連タンパク質 RbpD の大腸菌
大量発現系を用いて，安定同位体標識（15N or 13C/15N)を行った RbpD を作出し，
700MHz FT-NMR を用いて測定した複数の多次元 NMR スペクトルをもとに，主鎖
の NMR シグナルの帰属を行い，RbpD の二次構造解析を 7 割程度完了した。本成
果をもって，修士 2 年生 1 名が本学修士の学位を取得した。
2-4 ヤエヤマサソリ由来の昆虫選択性を示す毒素 LaIT2 の立体構造解析を行うため
の，LaIT2の大腸菌における大量発現系の構築と，その精製手法の確立に成功した。
本成果をもって，修士 2 年生 1 名が本学修士の学位を取得した。
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（５） 環境 DNA 分析を用いたカミツキガメ検出系の確立
特定外来生物に指定されているカミツキガメの被害は全国規模であるが，千葉県印旛
沼水系では特に大量繁殖し問題となっている。カミツキガメの生息域や生物量を把握し
駆除に役立てるための，環境 DNA 分析を用いたリアルタイム PCR によるカミツキガ
メ検出系を確立した。
（６） 環境 DNA を用いたゲンジボタルの地域個体群判別法の検討
環境 DNA を用いたゲンジボタルの地域個体群の判別をするために，PCR―電気泳動
法，リアルタイム PCR 法，LAMP 法と 3 つの方法でマーカーを作製し実用性を検討し






生体物質科学部門・生体分子生物学研究室 助教 佐野 香織
魚類の卵膜および孵化時にそれを分解する孵化酵素に関する研究に，今年度は以下の
テーマで取り組んだ。
(1) ゼブラフィッシュ factor in germline alpha (figla)遺伝子の機能解析





た。その結果 figla KO 個体は全てオスになることを突き止めた。本年度は，完成












第 12 回 理学研究科物質科学専攻修士論文発表会 
2018 年 2 月 21 日(水) 



























「藍色細菌 Anabanera variabillis 由来 RNA 結合タンパク質 RbpD の多次元 NMR
分光法による二次元構造解析」



























  指導教員 見附 孝一郎 教授
－ 14 －
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2018 年度 理学研究科物質科学専攻修士課程中間発表会 
2018 年 12 月 22 日(土) 
会場 1-118 教室 













































平成 30 年度 サイエンスビジネスセミナー 
坂戸キャンパス(1-125 室)  13 時 30 分より 
９月 ２９日 長澤 浩（株）環境レジリエンス代表取締役社長
「企業における新規開発と研究・開発者の使命―シーズ型開発とニーズ 
型開発」
１０月 ６日 柳川 滋 シグマ光機（株）営業部エリアマネージャー
「仕事は”見て盗む”のススメ」 
１０月１３日 山本 軍次 住友化学（株） 国際アグロ事業部 登録部
「企業の研究開発における研究者のあり方～農薬登録の現場に活か
される科学的センス～」
１０月２０日  岡野 明 味の素（株）イノベーション研究所上席研究員
「オープンイノベーションの時代～食品とアミノサイエンスの研究開
発～」
１０月２７日  高見 知秀 工学院大学教授
「科学者にとってベンチャーとは？ ～いくつかのベンチャー企業に
係わった立場から～」
１１月１０日   天野 剛志 合同会社 BeCellBar 代表社員 
「基礎と応用の垣根を越えて〜閃きと融合力で新しい社会を〜」
１１月１７日  萩原 隆，一般財団法人石油エネルギー技術センター調査情報
部主任研究員
「知的財産の基礎」
１１月２４日  田村 真理子（元）日本科学未来館サイエンスコミュ
ニケーター，神奈川大学非常勤講師
「高校教師から科学コミュニケーターへ」
１２月 １日   山下 明（株）NTT ファシリティーズ総合研究所エネルギー技術本部 
バッテリー技術部課長，EHS&S 研究センター上級研究員
「情報通信を支える蓄電池」
１２月 ８日  日和 佳正 越前市 産業環境部農政課 農村活性グループ主幹
「研究職公務員が地域社会に果たす役割」




１２月２２日 鈴木 伸明 水産庁 増殖推進部 研究指導課 研究管理官
「霞ヶ関の研究者たち：研究成果を産業政策へ」
１月 １２日 西澤 誠治 (株)分光計測 代表取締役 
「ベンチャー企業のビジネスとは」






分子設計部門･情報科学研究室 教授 寺前 裕之
渡航先：Computational Chemistry Symposium in International Conference of 
Computational Methods in Science and Engineering (CC Symposium in ICCMSE 
2018), 
14 - 18 April 2018 at The Met Hotel, Thessaloniki (Greece) 
講演題名：Ab Initio Electronic Structure Calculation of Polymononucleotide, a Model 
of B-type DNA 




この国際会議のオーガナイザーは University of Peloponnese の Theodore E. Simos 教
授，シンポジウムのオーガナイザーは三重大の Taku Onishi 助教が，また International 
Scientific Committee は日本大の Tokuhei Sako 准教授が務められた。 
 本国際会議は毎年ギリシャにて開催されている。対象としては会議の題名にあるよう
にあらゆる計算機の応用分野である。今回も 100 名以上の参加と口頭発表があった。 
14 日はレジストレーションが行われた。15 日は 8 時 50 分より開会セレモニーが行
われた。続いて口頭発表が Lunch および Dinner をはさんで，22 時 30 分まで行われ，
その途中，21 時 30 分より 22 時 30 分までポスター発表が行われ，1 日目は終了した。 
16 日は 8 時 20 分より開始し，Paul Mezey 教授の Honorary Lecture が 20 時 30 分
より 21 時 20 分まで行われた。報告者はこの日の 15 時 45 分からのセッションで招待
講演を行った。また Computational Chemistry Symposium (16)  Biology II の座長を
務めた。
17 日は午前中が発表，午後は Excursion で夜は Conference Dinner であった。
Excursion は神域として有名なオリンポス山であった。 
18 日は午前中が発表で，午後からは free discussion であったが，早朝より帰国の途





分子設計部門･情報科学研究室 教授 寺前 裕之
渡航先：16th International Congress of Quantum Chemistry, 18-23 June 2018, 
Menton, France 
講演題名：Ab Initio Study of Polymononucleotide as a Model of B-type DNA 







会議は 3 年置きに開催されており，報告者は前々回のボルダーで開催された第 14 回に
続いての参加となった。第 15 回は北京で行われたが日程の都合上参加できなかった。
今回のオーガナイザーはフランス・モンペリエ大学の Odile EISENSTEIN教授である。 
今回の会議は，口頭発表はすべて招待講演で 30 分講演が 45 件あった。前々回に比
べて口頭発表はかなり増加しており，個々の発表時間が 45 分から 30 分に短縮されて
しまったのは少し残念であるが，パラレルセッションの数を増やすのも限界があるので，
やむを得ないと思う。
報告者は 20 日のポスターセッション B124 で，Ab Initio Study of 









分子設計部門･情報科学研究室 教授 寺前 裕之
渡航先：7th French-Japanese Workshop on Computational Methods in Chemistry, 
30 June - 1 July 2018 at Strasbourg University (France) 
講演題名：Ab initio calculation of polymononucleotide, a model of B-type DNA 
上記の日仏ワークショップが，2018 年 6 月 30 日(土)，7 月 1 日(日)の 2 日間にわた
り Strasbourg University（ストラスブール大学）にて開催された。今回は通算して 7
回目にあたるが，報告者は第 5 回に続いて参加した。この国際ワークショップのオーガ
ナイザーはストラスブール大学の Alexandre Varnek 教授，フランス国立科学研究セン
ターの Didier Rognan 博士，東京大学の船津公人教授が務められた。ストラスブール
はドイツ国境と近いフランスアルザス地方の中核都市で町並みは世界遺産にもなって




口頭発表が 20 分講演で 17 件でそのうち 7 件が日本側，ポスター発表は 1 時間で 18 件
でそのうち 4 件が日本側であった。 
30 日はレジストレーションに続き，開会セレモニーが行われた。Vernek 教授の挨拶
が行われ。その後，東大の船津教授の Novel method proposing chemical structures 
with desirable profile of activities based on chemical and protein spaces と題した発
表を皮切りに 9 件の口頭発表が 17 時 1b 分まで行われ，その後，17 時 30 分より 19 時
30 分までポスター発表が行われた。報告者は 16 時 10 分より”Ab initio calculation of 
polymononucleotide, a model of B-type DNA”という題名で口頭発表を行った。ポスタ
ー発表終了後に Welcome Party が会場内で行われ，1 日目は終了した。 
1 日は，Vernek 教授による Towards universal maps of chemical space と題した発
表から始まり，12 時 10 分まで口頭発表が行われた。Lunch 後に Cultural Program と
して有名なストラスブール大聖堂を訪れ聖堂内の様々なモニュメントについて
Lecture を受けた。19 時よりコンファレンスディナーが restaurant "La Victoirre"で行




分子設計部門･合成有機化学研究室 教授 秋田 素子
渡航先：International Conference on Recent Innovations in Nano Science and 
Technology 2018 (ICRINT2018) 
26 - 28 December 2018 at University of Yangon (Myanmar) 
講演題名：Organic Radical – Transition Metal Magnetic Coordination Polymers 
上記のように，ICRINT2018 が 2018 年 12 月 26 日(水)～12 月 28 日(金)の 3 日間に
わたり Myanmar の University of Yangon において開催された。今回が第一回目の会










韓国，アメリカとアジアを中心に 6 カ国 110 件発表があった。若手研究者の口頭発表
が多く，活溌な議論が行われていたのが印象的である。なお本会議には，ティティレイ
教授が Co-Chair として，尾崎教授が Honorary Chair として，阪田教授，森田教授，












物質構造部門･分子集合体科学研究室 教授 尾崎 裕
渡航先：International Conference on Recent Innovations in Nano Science and 
Technology 2018 (ICRINT2018) 
26 - 28 December 2018 at University of Yangon (Myanmar) 
講演題名：Three-Body Effects on the CO2 Vibrational Frequency in van der Waals 
Trimers CO2-M2  (M =Kr, Xe, N2) Investigated by Infrared Diode Laser 
Spectroscopy 
ミャンマーのヤンゴン大学と城西大学の共催で開かれた上の国際会議に Honorary






物質構造部門･機能材料分析研究室 教授 阪田 知巳
渡航先：International Conference on Recent Innovations in Nano Science and 
Technology 2018 (ICRINT2018) 
26 - 28 December 2018 at University of Yangon (Myanmar) 
講演題名：PVA Film Containing CuI Complex Exhibiting Mechanochromism 




賛で行われたことを特徴とする。これは，2018 年 2 月 18 日(日)～2 月 27 日(火)の 10
日間にわたるヤンゴン大学から本学への来訪を受けての今回の訪問となったものであ
る。
本学からは教員 6 名，修士学生 3 名が参加し，当研究室からは M1 の学生と報告者の

















物質機能部門･ナノ計測化学研究室 教授 石川 満
渡航先：International Conference on Recent Innovations in Nano Science and 
Technology 2018 (ICRINT2018) 
26 - 28 December 2018 at University of Yangon (Myanmar) 
講演題名：Disclosure of Collective Motion in Polymer above Glass Transition 
Temperature by Single Molecule Spectroscopy 
本学化学科(物質科学専攻)とミヤンマーのヤンゴン大学・物理学科の若手教員との初
めての交流が，SAKURA Exchange Program in Science (Japan-Asia Youth Exchange 
Program in Science) Sponsored by JST (2018 年 2 月 18-27 日)に実施された。これを
契機として上記の国際会議が本学との共催で開催された。共催に至る過程で尽力頂いた
関係各位に感謝申し上げる。























物質機能部門･ナノ機能化学研究室 准教授 宇和田 貴之
渡航先：10th Asian Photochemistry Conference, 
16 - 20 December 2018 at Howard Civil Service International Hous, Taipei 
(Taiwan) 
講演題名：Absorption and fluorescence microspectroscopic study of protein crystals 
as nanoporous materials 
台湾・台北で開催された 10th Asian Photochemistry Conference は，アジア諸国の


























生体物質科学部門･分子分光学研究室    教授 森田 勇人
渡航先：XXVIIIth International Conference on Magenetic Resonance in 
Biological System (ICMRBS-2018) 
19 - 24 August 2018 at University College Dublin, Dublin (Ireland) 
講演題名：Solution structural analysis of novel small heat shock protein Orf7.5 from 
Synechococcus elongatus PCC 7942. 
上記のように，ICMRBS2018 が 2018 年 8 月 19 日(日)～8 月 24 日(金)の 5 日間にわ
たりアイルランドの University Cooledge Dublin (UCD) にて開催された。子ども大学
の実施委員長であったことから 19 日から 23 日までの 4 日間参加したが，その間に発
表は予定通り行い，参加者との十分な質疑応答を行う時間を確保することができた。













いないが，2 年後までには完了することが可能であることから 2020 年の ICMRBS（G. 







生体物質科学部門･分子分光学研究室    教授 森田 勇人
渡航先：International Conference on Recent Innovations in Nano Science and 
Technology 2018 (ICRINT2018) 
26 - 28 December 2018 at University of Yangon (Myanmar) 
講演題名：Heavy-metal stress response in cyanobacterium, Synechococcus elongatus 
PCC 7942. 





に，石川，ティティレイ，森田，阪田，秋田の 5 教員ならびに修士課程在籍中の学生 3


















図 1, Shwedagon Pagoda にて 
大学院生海外研究渡航報告
生体物質科学部門･分子分光学研究室 GCM1705 田中 邑樹 
渡航先：International Conference on Recent Innovations in Nano Science and 
Technology 2018 (ICRINT2018) 
26 - 28 December 2018 at University of Yangon (Myanmar) 
講演題名：Secondary structural analysis of the cyanobacterial RNA-binding protein 
RbpD from cyanobacterium Anabaena variabilis with heteronuclear 






































生体物質科学部門･分子分光学研究室 GCM1706 田村 真生 
渡航先：International Conference on Recent Innovations in Nano Science and 
Technology 2018 (ICRINT2018) 
26 - 28 December 2018 at University of Yangon (Myanmar) 
講演題名：Solution structural studies of insecticidal peptide LaIT2 from Japanese 






































物質構造部門･機能材料分析研究室 GCM1805 南山 知花 
渡航先：International Conference on Recent Innovations in Nano Science and 
Technology 2018 (ICRINT2018) 
26 - 28 December 2018 at University of Yangon (Myanmar) 








ができました (図 1 参照)。 












Ab initio electronic structure calculation of polymononucleotide, a model of 
B-type DNA
Hiroyuki Teramae, Yuriko Aoki
AIP Conference Proceedings 2040, 020013 (2018).
Practical Training in Simple Hückel Theory: Matrix Diagonalization for 
Highly Symmetric Molecules and Visualization of Molecular Orbitals 
Shin-ichi Nagaoka, Tatsunobu Kokubo, Hiroyuki Teramae, Umpei 
Nagashima 
J. Chem. Educ., 95, 1579-1586 (2018). 
DNA の電子状態計算 
寺前 裕之, 青木 百合子 
J. Comp. Chem. Jpn, 16, 157-159 (2017). 日本コンピューター化学会秋季年会
2017 年精選論文特集選出，2018 年出版 
フェルラ酸のフリーラジカル消去能に関する理論的研究
寺前 裕之, 玄 美燕, 山下 司, 高山 淳, 岡﨑 真理, 坂本 武史
J. Comp. Chem. Jpn, 17, 150-152 (2018). 日本コンピューター化学会春季年会
2018 年精選論文特集選出 
In Vitro Anti-tumor Activity of Azulene Amide Derivatives 
T. Wada, R. Maruyama, Y. Irie, M. Hashimoto, H. Wakabayashi, N. Okudaira,
Y. Uesawa, H. Kagaya, and H. Sakagami
International Journal of In Vivo Research, 32, 479-486 (2018).
In Vitro Anti-tumor Activity of Alkylaminoguaiazulenes 
M. Uehara, H. Minemura, T. Ohno, M. Hashimoto, H. Wakabayashi, N.
Okudaira, and H. Sakagami
International Journal of In Vivo Research, 32, 541-547 (2018).
－ 33 －
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Synthesis and characterization of Cu(I) isocyanide complexes exhibiting 
reversible luminescence 
T. Hayakawa, C. Nanzan, M. Hashimoto, H. Teramae, T. Sakata
Jpn. J. Appl. Phys., 57, 081601 (2018).
Reversible formation of an inter-molecular compound comprising 
3’-aminofluorene- 9-spiro-5’-imidazolidine-2’,4’-dithione and benzene 
Y. Takazawa, T. Yamamoto, M. Suzuki, T. Sakata




DNA 多型，26, 64-68 (2018)． 
Habitat of a native freshwater shrimp Paratya improvisa in Iruma River 
system in Saitama Prefecture and the invasion status of alien species 
Ohkashiwa, Neocaridina spp. 
Ishiguro, N., Tamura, N., Ohkashiwa, M. 









Ab Initio Electronic Structure Calculation of Polymononucleotide, a Model of 
B-type DNA
Hiroyuki Teramae, Yuriko Aoki
ICCMSE2018 (Thessaloniki, Greece) Invited
2018 年 3 月
フェルラ酸のフリーラジカル消去能に関する理論的研究
寺前 裕之，玄 美燕, 山下 司, 高山 淳, 岡﨑 真理, 坂本 武史 
日本コンピュータ化学会 2018 年春季年会（東京）2018 年 6 月
Ab Initio Calculation of Polymononucleotide, a Model of B-type DNA 
Hiroyuki Teramae, Yuriko Aoki 
5th French-Japanese Workshop on Computational Methods in Chemistry, 
(Strasbourg) Invited 2018 年 6 月 
Ab Initio Study of Polymononucleotide as a Model of B-type DNA 
Hiroyuki Teramae, Yuriko Aoki 
16th International Congress of Quantum Cjemistry (Menton, France) 2018 年
6 月 
モデル DNA の Hartree-Fock 計算(2)
寺前 裕之, 青木 百合子
分子科学討論会 2018（福岡）2018 年 9 月
フェルラ酸の抗酸化作用の置換基効果に関する理論的研究
寺前 裕之, 玄 美燕, 山下 司, 高山 淳, 岡﨑 真理, 坂本 武史
第 41 回ケモインフォマティクス討論会（熊本）2018 年 10 月
結晶軌道法によるモデル DNA の電子状態計算 
寺前 裕之




齋藤 昇平, 今成 伽奈, 若林 英嗣, 奥平 准之, 坂上 宏 




第 8 回 CSJ 化学フェスタ 2018（東京）2018 年 11 月 
固体で赤色蛍光を示すアセナフトイミダゾール誘導体の合成・構造と発光挙動
野口 佳世，宇和田 貴之，秋田 素子
第 8 回 CSJ 化学フェスタ 2018（東京）2018 年 11 月 
ガルビノキシル部位でパラ三置換したトリフェニルアミンの合成
浅子 雄太，秋田 素子
第 12 回有機π電子系シンポジウム（滋賀）2018 年 12 月 
Organic Radical – Transition Metal Magnetic Coordination Polymers 
Shoya Sato, Motoko Akita 
International Conference on Recent Innovations in Nanoscience & 
Technology 2018 (ICRINT 2018) (Yangon, Myanmar) Invited 2018 年 12 月 
フェニルトリアゾールを発光性配位子として有するイリジウム錯体の合成と物
性
若槻 大輔, 武井 美久, 室賀 雅貴, 橋本 雅司, 今野 英雄, 小池 和英 
日本化学会 第 98 回春季年会（船橋）2018 年 3 月 
可視光応答型レドックス触媒による炭素ラジカル種の共役付加-環化反応 
長尾 駿一, 伊藤 謙之介, 水口 貴章, 唐木 文霞, 平山 重人, 橋本 雅司, 
藤井 秀明
日本薬学会 第 138 年会（船橋）2018 年 3 月 
可視光応答型レドックス触媒による炭素ラジカル種の共役付加-環化反応 
長尾 駿一, 伊藤 謙之介, 水口 貴章, 唐木 文霞, 平山 重人, 橋本 雅司, 
藤井 秀明. 




若槻 大輔, 武井 美久, 室賀 雅貴, 橋本 雅司, 今野 英雄, 小池 和英. 
2018 年光化学討論会（西宮）2019 年 9 月 
OLED のための深青色発光イリジウム錯体の開発 
若槻 大輔, 橋本 雅司, 今野 英雄, 小池 和英. 
日本化学会 第 8 回 CSJ 化学フェスタ 2018（東京）2018 年 10 月 
塩素系有機溶媒中のメタノール－ピリジン水素結合会合体の水素結合エネルギ
ー
二見 能資，尾﨑 裕，尾崎 幸洋
第 12 回分子科学討論会（福岡）2018 年 9 月 
Three-Body Effects on the CO2 Vibrational Frequency in van der Waals 
Trimers CO2-M2  (M =Kr, Xe, N2) Investigated by Infrared Diode Laser 
Spectroscopy 
Yasushi Ozaki 
International Conference on Recent Innovations in Nanoscience & 
Technology 2018 (ICRINT 2018) (Yangon, Myanmar) Invited 2018 年 12 月 
臭化銅（I）イソシアニド錯体の発光特性 
南山 知花, 髙木 衛, 早川 拓弥, 阪田 知巳 
第 65 回応用物理学会春季学術講演会（東京）2018 年 3 月 
銅（I）イソシアニド錯体における発光特性の温度依存性 
南山 知花, 髙澤 頼昌, 阪田 知巳 
第 79 回応用物理学会秋季学術講演会（名古屋）2018 年 9 月 
銅（I）イソシアニド錯体のサーモクロミズム 
南山 知花, 髙澤 頼昌, 阪田 知巳 
第 35 回電気学会「センサマイクロマシンと応用システム」シンポジウム（札幌） 
2018 年 11 月 
－ 37 －
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Reversible Luminescent Properties of Copper(I) Bromide Complex with 
External Stimulus Response 
C. Nanzan, Y. Takazawa, M. Suzuki, H. Teramae, H. Miyamae, T. Sakata
International Conference on Recent Innovations in Nanoscience &
Technology 2018 (ICRINT 2018) (Yangon, Myanmar) 2018 年 12 月
PVA Film Containing CuI Complex Exhibiting Mechanochromism 
T. Sakata, C. Nanzan, Y. Takazawa
International Conference on Recent Innovations in Nanoscience &
Technology 2018 (ICRINT 2018) (Yangon, Myanmar) Invited 2018 年 12 月
Temperature dependence of anisotropic transient conductivity of a 
La@C2v-C82(Ad) crystal 
Michio Yamada, Satoru Sato, Wookjin Choi, Shu Seki, Tsuneyuki Abe, 
Mitsuaki Suzuki, Yutaka Maeda, Shigeru Nagase, Takeshi Akasaka 
The 54th Fullerene-Nanotube-Graphene General Symposium (Tokyo) 2018
年 3 月 
Anisotropic magnetic properties of an endohedral metallofullerene for 
molecular location sensing  
Yuta Takano, Ryo Tashita, Mitsuaki Suzuki, Hiroshi Imahori, Takeshi 
Akasaka 
256th ACS National Meeting (Boston) 2018 年 8 月 
C60還元体を用いたメタノフラーレン合成 
山納 真人, 坂本 航大, 鈴木 光明, 山田 道夫, 前田 優 
第 29 回基礎有機化学討論会（東京）2018 年 9 月 
La@Cs(6)-C82と Ni(OEP)の共結晶化 
安達 拓哉, 田中 貴大, 鈴木 光明, 山田 道夫, 前田 優, Zdenek Slanina, 
永瀬 茂, 赤阪 健 
第 29 回基礎有機化学討論会（東京）2018 年 9 月 
－ 38 －
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Fluorescence image analysis of single molecules at polymer/substrate 
interfaces 
Ishikawa Mitsuru, Takahashi Taihei, Hayashi Yuichiro, Uwada Takayuki  
日本化学会第 98 春季年会（船橋）2018 年 3 月 
タンパク質結晶への分子の浸透拡散過程の蛍光分子イメージング
宇和田 貴之, 高橋 郁也，石川 満
日本化学会第 98 春季年会（船橋）2018 年 3 月
多孔質材料としてのタンパク質結晶の吸収・蛍光・顕微分光
宇和田 貴之, 河野 航平, 石川 満 
2018 年光化学討論会（西宮）2018 年 9 月 
蛍光単一プロ―ブを用いた高分子薄膜のガラス転移温度近傍における動的挙動
の観測
石川 満，高橋 泰平，宇和田 貴之
2018 年光化学討論会（西宮）2018 年 9 月 
Disclosure of collective motion in polymer above glass transition 
temperature by single molecule spectroscopy 
Mitsuru Ishikawa, Taihei Takahashi, Yu-ichiro Hayashi, Takayuki Uwada 
International Conference on Recent Innovations in Nanoscience & 
Technology 2018 (ICRINT 2018) (Yangon, Myanmar) Invited 2018 年 12 月 
プラズモン加熱による液－液相分離の観測と機構解明
相原 一生，池田 優也，宇和田 貴之，古部 昭広，橋本 修一
2018 年光化学討論会（西宮）2018 年 9 月 
Absorption and fluorescence microspectroscopic study of protein crystals as 
nanoporous materials.  
Takayuki Uwada 
10th Asian Photochemistry Conference (APC 2018) (Taipei) 2018 年 12 月 
－ 39 －
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Transient emission spectroscopy of dye molecules adsorbed on metal oxide 
semiconductor 
Koichiro Mitsuke, Kohei Watanabe, Kohei Takayanagi, Akira Yoshida 
日本化学会第 98 春季年会（船橋）2018 年 3 月 
Exciton dissociation to charge carriers in perovskite solar cells 
Yuki Saito, Koichiro Mitsuke 
34th Symposium on Chemical Kinetics and Dynamics (Kyoto) 2018 年 6 月 
Impedance analyses for the interface of nanostructures in dye-sensitized 
solar cells 
Ryohei Watai, Takumu Fujiya, Koichiro Mitsuke 
34th Symposium on Chemical Kinetics and Dynamics (Kyoto) 2018 年 6 月 
ペロブスカイト接合面におけるエキシトンの電荷分離
齋藤 祐希，出島 康琢，東村 綾乃，見附 孝一郎
第 12 回分子科学討論会（福岡）2018 年 9 月 
Solution structural analysis of novel small heat shock protein Orf7.5 from 
Synechococcus elongatus PCC 7942.  
Hayato Morita, Nagayuki Omiya, Natsuko Ishikawa, Naoki Tanaka, 
Hidenori Hayashi, Hitoshi Nakamoto 
XXVIIIth International Conference on Magenetic Resonance in Biological 
System (Dublin, Ireland) 2018 年 8 月 
藍色細菌 Anabaena variabils 由来低温耐性関連タンパク質 RbpD の多次元
NMR 分光法による二次構造解析 
田中 邑樹，佐藤 直樹，林 秀則，森田 勇人
第 57 回 NMR 討論会（北海道）2018 年 11 月 
ヤエヤマサソリ Liocheles australasiae 由来の抗菌活性を有するペプチド毒素
LaIT2 の多次元 NMR 分光法による構造機能相関解析
田村 真生，十一 浩典，宮下 正弘，宮川 恒，森田 勇人




伊澤 卓弥，長 紘斗，矢嶋 康太，森田 勇人
第 41 回日本分子生物学会年会 (横浜) 2018 年 11 月 
藍色細菌由来新規 small Heat Shock Protein Orf7.5 の溶液構造研究 
大宮 永行，石川 奈都子，田中 直紀，林 秀則，仲本 準，森田 勇人
第 41 回日本分子生物学会年会 (横浜) 2018 年 11 月 
Heavy-metal stress response in cyanobacterium, Synechococcus elongatus 
PCC 7942. 
Eugene Hayato Morita, Shelake Rahul Mahadev, Hidenori Hayashi 
International Conference on Recent Innovations in Nanoscience & 
Technology 2018 (ICRINT 2018) (Yangon, Myanmar) Invited 2018 年 12 月 
Secondary structural analysis of the cyanobacterial RNA-binding protein 
RbpD from cyanobacterium Anabaena variabilis with heteronuclear 
multi-dimensional NMR spectroscopy. 
Yuuki Tanaka, Naoki Sato, Toshihiko Sugiki, Hidenori Hayashi, Eugene 
Hayato Morita 
International Conference on Recent Innovations in Nanoscience & 
Technology 2018 (ICRINT 2018) (Yangon, Myanmar) 2018 年 12 月 
Solution structural studies of insecticidal peptide LaIT2 from Japanese 
scorpion, Liocheles australasiae, with heteronuclear multidimensional NMR 
spectroscopy. 
Maiki Tamura, Hironori Juichi, Masahiro Miyashita, Hisashi Miyagawa, 
Eugene Hayato Morita 
International Conference on Recent Innovations in Nanoscience & 
Technology 2018 (ICRINT 2018) (Yangon, Myanmar) 2018 年 12 月 
LAMP 法を用いた環境 DNA による在来種－外来種群判別法の開発 
石黒 直哉





第 1 回環境 DNA 学会 東京大会（東京）2018 年 9 月 
環境 DNA 分析にも有効なスナヤツメ隠蔽種判別法の確立 
石黒 直哉，高山 晃徳，金澤 光
DNA 鑑定学会第 11 回大会（横浜）2018 年 11 月 
環境 DNA を用いたアベサンショウウオ（Hynobius abei ）の分布とその生息
域におけるアメリカザリガニの侵入調査
日和 佳政，鈴木 裕士，藤長 裕平，石黒 直哉
日本 DNA 多型学会第 27 回学術集会（松江）2018 年 12 月 
環境 DNA を用いたゲンジボタルの地域個体群判別法の確立と比較 
齊藤 達也，石黒 直哉
日本 DNA 多型学会第 27 回学術集会（松江）2018 年 12 月 
硬骨魚類の多様な孵化機構～卵膜遺伝子と孵化酵素遺伝子の共進化～
佐野 香織
日本動物学会関東支部会 一般公開シンポジウム（東京）2018 年 3 月 
魚類の進化過程における孵化酵素重複遺伝子 LCE の新規機能獲得 
原島 捺美, 佐野 香織, 今井 慶介, 安増 茂樹 
日本動物学会関東支部会（東京）2018 年 3 月 
卵膜遺伝子とその硬化機構の進化～両生類・下位条鰭類・真骨魚類～
佐野 香織, 大西 洋, 長澤 竜樹 
ユニークな少数派実験動物を扱う若手が最先端アプローチを勉強する会（東京） 




Ab initio electronic structure calculation of polymononucleotide, a 
model of B-type DNA 
Hiroyuki Teramae, Yuriko Aoki 
AIP Conference Proceedings 2040, 020013 (2018) 
As an attempt at the electronic structure calculations of the B-type 
model-DNA, (poly-(guanine) poly-(cytosine)) double helix including sodium 
atoms as counter cations, hereafter referred as (poly-(dG)poly-(dC), double 
helix model polymer is performed by means of ab initio Hartree-Fock crystal 
orbital method adapting the screw axis-symmetry which results in great 
reduction of computational efforts. All sugar backbones and ions are included 
in the calculations. At the level of 6-31G basis sets, energy band structures 
were calculated for the polymers with and without sugar and sodium 
phosphate and found that the difference is very large when excluding the 
sodium phosphate. We also calculated the four single helix polymers in order 
to compare these band structures with the double helix polymononucleotide. 





寺前 裕之, 青木 百合子 
J. Comp. Chem. Jpn, 16, 157-159 (2017) （日本コンピューター化学会秋季年
会 2017 年精選論文特集選出，出版は 2018 年） 
As an electronic structure calculation of the B-type model-DNA, the 
calculation of (poly-(guanine) poly-(cytosine)) model polymer is performed by 
means of the ab initio crystal orbital method adapting the screw 
axissymmetry which results in great reduction of computational efforts. All 
sugar backbones and sodium phosphate are included in the calculations. 
Energy band structures are calculated at the 6-31G level. For a comparison, 
the calculation without sodium phosphate is also performed. The resultant 
energy band structure is very different from that of the original one and it 
should be concluded that the alkali phosphate is necessary to describe the 




寺前 裕之, 玄 美燕, 山下 司, 高山 淳, 岡﨑 真理, 坂本 武史 
J. Comp. Chem. Jpn, 17, 150-152 (2018) （日本コンピューター化学会春季年
会 2018 年精選論文特集選出） 
Ferulic acid is known to have strong antioxidant properties. In the present 
study, we have investigated the electronic structures of Ferulic acid and its 
radical extracting the hydrogen atom from its phenolic hydroxyl group. We 
have discussed the relation of the results with the radical scavenging activity 
using the DPPH reagent measured by Xuan et al. We have found that the 
total energies of Ferulic acid derivatives and its radical species made from
removing the hydrogen radical from the phenolic hydroxy group have the 
relation with the IC50 values. The orbital energies of the radical species also 
have the relation with the IC50 values. The deep learning study with the 
random forest model suggests that the contribution from α-SOMO and 
α-LUMO energies is important. 
－ 45 －
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Practical Training in Simple Huckel Theory: Matrix 
Diagonalization for Highly Symmetric Molecules and 
Visualization of Molecular Orbitals 
Shin-ichi Nagaoka, Tatsunobu Kokubo, Hiroyuki Teramae, Umpei 
Nagashima 
J. Chem. Educ., 95, 1579-1586 (2018) 
At an advanced stage of learning quantum chemistry, undergraduate 
students usually encounter simple Huckel-molecular orbital (HMO) theory, 
whose primitive approach gives very useful insight into the electronic 
structure of π-conjugated molecules. However, on one hand, computational 
HMO software, when programmed without using molecular symmetry, does 
not necessarily output chemically reasonable shapes of degenerate 
molecular-orbitals in benzene. On the other hand, separately inputting the 
molecular symmetry into the HMO calculation is mathematically redundant 
(i.e., duplicate information input). To solve this problem, in this study, a 
Microsoft Excel macro for obtaining reasonable HMOs of highly symmetric 
molecules such as benzene was developed. Furthermore, two other Excel 
macros for readily drawing quantitative contour plots of HMOs were created 
as studentfriendly tools. The practical training in simple HMO theory 
proposed in the present report using these three macros will be very useful 
for undergraduate teaching of quantum chemistry in terms of clearly 
showing the theoretical concept. 
－ 46 －
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Synthesis and characterization of Cu(I) isocyanide complexes 
exhibiting reversible luminescence 
Takuya Hayakawa, Chika Nanzan, Masashi Hashimoto, Hiroyuki Teramae , 
Tomomi Sakata 
Jpn. J. Appl. Phys., 57, 081601 (2018). 
We describe the synthesis of Cu(I) isocyanide complexes, namely, the 
[CuI(PDI)] (PDI = 1,4-phenylene diisocyanide) dimer and 
[Cu2I2(PPh3)2(PDI)2] (PPh3 = triphenylphosphine), which exhibit weak 
orange (quantum yield Φ = 1%) and intense pale blue (Φ = 13%) emissions in 
the solid state under UV irradiation, respectively. Upon grinding, the 
luminescence of the [CuI(PDI)] dimer does not change, whereas that of 
[Cu2I2(PPh3)2(PDI)2] changes to a weak olive (Φ = 4%) emission. Treatment 
of the ground [Cu2I2(PPh3)2(PDI)2] with an organic solvent and subsequent 
drying restore its original pale blue emission, which is indicative of 
reversible luminescent mechanochromism. Moreover, both the [CuI(PDI)] 
dimer and [Cu2I2(PPh3)2(PDI)2] exhibit thermochromism, i.e., their emissions 
change to a very intense green emission at 77K. In particular, 
time-dependent density functional theory calculations reveal that 
[Cu2I2(PPh3)2(PDI)2] could be assigned to luminescence induced by 




Reversible Formation of an Inter-molecular Compound 
Comprising 3ʹ-Aminofluorene-9-spiro-5ʹ-imidazolidine-
2ʹ,4ʹ-dithione and Benzene
Yorimasa Takazawa, Tatsuo Yamamoto, Mitsuaki Suzuki, Tomomi Sakata 
Heterocycles, 96 (12), 2087-2095 (2018). 
We describe the synthesis of 3ʹ-aminofluorene-9-spiro-5ʹ- imidazolidine- 
2ʹ,4ʹ-dithione through the reaction of fluorene- 9-spiro-4ʹ- 
thiazolidine-2ʹ,5ʹ-dithione with hydrazine, and subsequent investigation of 
the interactions of the synthesized spirocycle-containing imidazolidine- 
dithione with organic solvents. Recrystallization from a solvent containing 
benzene led to the formation of an inter-molecular compound consisting of 
3ʹ-aminofluorene-9-spiro-5ʹ-imidazolidine-2ʹ,4ʹ-dithione and benzene in a 
2:1 ratio through both intramolecular N-H···S hydrogen bonds and additional 
weak N-H··· interactions. The trapped benzene molecule was reversibly 
released by dissolution of the inter-molecular compound in acetone and 
subsequent concentration under reduced pressure at room temperature, and 




Habitat of a native freshwater shrimp Paratya improvisa in 
Iruma River system in Saitama Prefecture and the invasion 
status of alien species, Neocaridina spp. 
Naoya Ishiguro, Naoki Tamura, Manami Ohkashiwa 
DNA鑑定 10, 51-57 (2018). 
Paratya improvisa is a freshwater shrimp species indigenous to eastern 
Japan. Originally, no species of the genus Neocaridina inhabited this region ; 
however, invasion by Neocaridina species has been confirmed in Shiga, 
Kanagawa, Chiba, Miyagi Prefectures and Hokkaido. In this study, the 
mitochondrial DNA analysis of cytochrome oxidase subunit I gene 
demonstrated that Neocaridina species have invaded almost all areas within 
Saitama Prefecture. The presence of indigenous P. improvisa was observed 
in only two areas in the upper river basins. Our findings indicate that the 
prevalence of Neocaridina species increases further downstream within the 
same river system. In addition, Neocaridina species have also adapted to 
irrigation canals and other environments containing less water. 
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